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本論文は，窒化アルミニウム (AIN) の常圧下でのウルツ鉱型 (2 H型)および高圧下における岩塩型の多型の電
子構造と弾性的性質を第一原理から非経験的な理論に基づいて説明することを目的とする研究であるO
第一部では， AIN の両多型の結品構造について，第一原理擬ポテンシャル法を用いた電子状態と全エネルギーの計
算を，局所密度近似 (LDA) の範囲内で実行し，状態方程式と電子構造を，常圧および体積比約0.7 までの圧縮状態
で理論的に導いた。また閃亜鉛鉱型や 4H 型構造においても，多型間の安定'性について調べた。
AIN は III-V 化合物半導体の一種である O ガリウム，インジウムの窒化物とともに，常圧でウルツ鉱型構造をとる




AIN が常圧ドでとるウルツ鉱型構造は，単位胞内に 4 つの原子をもっていて，六方品系に属し，格子内部パラメー






今回得られた，価電子密度分布は， AIN が非常にイオン性の強い結合をもっていることを示している。一般に LD




造への転移はみられなかった。一方 4 H 多型構造は低圧で出現し得る可能性があることが明らかになった。また，
ウルツ鉱型から岩塩型への転移圧は 7 GPa となり，実験値の20GPa に比べ低い値となったが，この転移はヒステリ
シスの大きい一次転移であることから，実験値が高い値が見積もられたと思われる。
第二部では， AIN の常圧および高圧下における，スティフネス弾性率テンソルを，非経験的な理論に基づいて計算
した。対称性の低い構造では弾性率テンソルの独立な成分の数が増え，考慮すべき歪の種類が多く，また内部パラメー
ターのある結晶構造では，これが歪によって変化する事をも考慮して計算がなされた。
歪に起因する内部エネルギーの増加を，密度汎関数法に基づいて計算した結晶の全エネルギーの差で評価し，弾性
率テンソルを求めた。格子内の原子位置は，各々の歪んだ結晶について，対称性から許される緩和について，最低エ
ネルギーを与える状態を調べ決定した。得られた常庄の弾性率テンソルは，実験で音速の測定をもとに計算されたも
のとよく一致した。また，緩和を考慮しなければ，測定値を説明し得ない事を確認した。ウルツ鉱唱の弾性率の圧力
変化は測定されている音速の圧力変化を定性的に説明した。岩塩型についてはまだ実験が行われていない。今回の計
算方法は，擬ポテンシャルを用いる計貨においては，変分原理に基づかない“応力の定理"を用いる方法に比べ，取
扱える元素の範開が広い点で優れている。
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